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分子動力学法によるアルゴンの融解と秩序変数 
 
Melting of Argon and Order Parameter by 








The melting of argon was studied under the constant pressure and also under the constant volume conditions 
using molecular dynamics simulations. The Lennard-Jones potential function was assumed. The first 
minimum of the pair correlation function was assigned as order parameter in melting. It was lower 
than 0.5 in solid and it was larger than 0.5 in liquid. 
 








































表 1 相互作用パラメータ等の値 
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表 2 MD シミュレーションの条件 






圧力 p = 0.0024 e/s3, 14.2 e/s3さらに 23.7 e/s3 にお
ける融解を NpT-MD で調べた。図１に１分子あたり
のエンタルピー H/N の温度変化を示した。温度の
単位に現れる定数 k はボルツマン定数である。 
定圧下での融解は１次の相転移であるので、エン
タルピーと体積は融解に伴い値はジャンプする。今
回の計算結果を圧力 1 atm(=0.0024 e/s3)で比較する
と融点 Tm は約 100 K(=0.80 e/k)であり、巨視視的実


































total num ber of
M D steps
1.00E+06











































上下での比較, p = 10000 atm 
Fig.3 pair correlation function g(r) vs. r plot, 
p = 10000 atm 
 
	 図３において p = 10000 atm (=23.7 e/s3)での融点の
上下の２体相関関数 g(r)を比較した。固体(T = 325 K= 
2.60 e/k)では g(r)の微細構造が見えるが、液体(T = 330 












図.４ 定圧 MD における gmin の温度変化 
Fig.４ gmin vs. T plot by NPT-MD. 
 
	 図４から固体では gmin < 0.5 であり液体では	


























































 Copyright © 2018 Hosei University	 	 	 	 	 	 法政大学情報メディア教育研究センター研究報告 Vol.32 
4 
 
図.5 自己拡散係数 D の温度変化 
Fig.5 Self-diffusion coefficient D vs. T plot. 
 











味で動的構造として pre-melting と判定される。 
 
 
図.6 分子の運動の軌跡の例, T = 320 K, 
 p = 10000 atm 
Fig.6 An example of trajectory, T = 320 K, 






る。Pre-melting での MSD はこれら２つの状態の
MSD の特徴を併せ持つことが図から分かる。 
 
 図.7 平均２乗変位, T = 280 K, T = 320 K,  
p = 10000 atm 
Fig.7 MSD, T = 280 K, T = 320 K, 
P = 10000 atm 
 
 
図.8 液体での平均２乗変位, T = 350 K,  
p = 10000 atm 
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動画 1 分子の運動の例, T = 320 K, 
 p = 10000 atm [7] 
Animation 1 An example of molecular motion,  















エネルギーの平均値 <Ep>/N の温度変化 
Fig.9 Average of potential energy per particle 
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図.11 一定体積下の gmin の温度変化 











図.12 一定体積下の自己拡散係数 D の温度変化 
Fig.12 Self-diffusion coefficient D vs. T plot under 







[1] 田中實, 山本良一, “計算物理学と計算化学”, 海
文堂, 1988 年. 
[2] 上田顕, “コンピュータシミュレーション”, 朝倉
書店, 1990 年. 
[3] http://www.fujitsu.com/jp/solutions/business-technol
ogy/tc/sol/scigress/ 
[4] アトキンス、”物理化学”, 第８版,千原秀昭,	 中
村延男訳,東京化学同人, 2009 年. 
[5] Y. Kataoka and Y. Yamada, J. Comput. Chem. Jpn., 13, 
115-123 (2014).  




[8] Y. Kataoka, J. Comput. Chem. Jpn. -International 




























0 1 2 3 4 5 6
(V/N)=1.03s3
(V/N)=0.969s3
(V/N)=0.915s3
DD
//((
ss22
//tt
))
T/(e/k)
liquid
pre-melting
solid
